Transformation of ketones under solvent-free conditions by Abdić, Edisa
FAKULTETA ZA KEMIJO IN KEMIJSKO TEHNOLOGIJO 



























Spodaj podpisani/-a Edisa Abdić sem avtorica diplomskega dela z naslovom:  
 
PRETVORBA KETONOV PRI POGOJIH BREZ TOPILA 
 
 
S svojim podpisom zagotavljam, da: 
 
• je diplomsko delo rezultat mojega raziskovalnega dela pod mentorstvom prof. dr. 
Marjana Jereba 
 
• sem poskrbela, da so dela in mnenja drugih avtorjev, ki jih uporabljam v 
predloženem diplomskem delu, navedena oziroma citirana v skladu z navodili 
 
• se zavedam, da je plagiatorstvo, v katerem so tuje misli oziroma ideje 
predstavljene kot moje lastne, kaznivo po zakonu (Zakon o avtorski in sorodnih 
pravicah – uradno prečiščeno besedilo (ZASP-UPB3) (Ur. list RS, št. 16/2007); 
 
• sem poskrbela za slovnično in oblikovno korektnost diplomskega dela 
 
• je elektronska oblika diplomskega dela identična tiskani obliki diplomskega dela 
 
 





V prvi vrsti bi se rada zahvalila prof. dr. Marjanu Jerebu za podporo in pomoč pri 
izvajanju diplomske naloge. Prav tako bi se zahvalila vsem prisotnim v laboratoriju, 
predvsem Anžetu Zupancu, Maji Majcen, Meti Vrabec in Maticu Roganu za pomoč pri 





PRETVORBA KETONOV PRI POGOJIH BREZ TOPILA 
Povzetek:  
Tekom diplomske naloge sem izvajala reakcije pod pogoji brez topila. Iz različnih 
ketonov in fenilacetilena sem v prisotnosti kalijevega terc-butoksida s trenjem v terilnici 
sintetizirala propargilne alkohole z dobrimi izkoristki pri sobni temperaturi. Produkte sem 
izolirala z ekstrakcijo in destilacijo topila ter nato izvedla še analizo z 1H NMR 
spektroskopijo. Spektri so bili posneti v CDCl3 pri 300 MHz.  
Ključne besede: Ketoni, zelena kemija, propargilni alkoholi  
TRANSFORMATION OF KETONS UNDER SOLVENT-FREE CONDITIONS 
Abstract: 
During the Diploma work I carried out reactions under solvent free conditions. From 
different ketones and phenylacetylene and in the presence of potassium tert-butoxide, I 
synthesized propargyl alcohols with good yields and at room temperature, with grinding 
in the mortar. I isolated the products with extraction and solvent distillation. Then I 
analyzed the products with 1H NMR spectroscopy. Spectra were recorded in CDCl3 at 
300 MHz.  
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Ketoni so organske spojine za katere je značilna karbonilna skupina, v kateri je ogljikov 
atom kovalentno vezan na atom kisika. Preostali dve vezi sta povezani z ogljikovima 
atomoma. Ketoni imajo pomembne fiziološke lastnosti. Najdemo jih v različnih 
sladkorjih, v spojinah, ki se uporabljajo v medicini, vključno z naravnimi in sintetičnimi 
steroidnimi hormoni. 
V industriji se v velikem merilu proizvaja le malo ketonov. Sintetizirati jih je mogoče z 
različnimi metodami in so zaradi enostavne priprave, relativne stabilnosti in visoke 
reaktivnosti skoraj idealni kemijski intermediati. Številne kompleksne organske spojine 
se sintetizira s pomočjo ketonov kot osnovnih gradnikov. 
Ketoni se največkrat uporabljajo kot topila, še posebej v industriji, kjer proizvajajo 
eksploziva, lake, barve, smole, premaze in tekstil. Uporabljajo jih tudi kot konzervanse v 
strojih in v hidravličnih tekočinah. 
Eden najpomembnejših ketonov je v splošni uporabi dobro poznan kot sredstvo za 
odstranjevanje laka na nohtih, aceton (CH3COCH3), ki ima značilen sladkast vonj. Aceton 
se odlično topi v vodi (tj. se meša v vseh razmerjih) in raztaplja tudi številne organske 
spojine. Zaradi njegove topnosti in nizkega vrelišča (56 °C), ga je mogoče enostavno 
odstraniti z izhlapevanjem, ko ni več zaželen, zato spada med najpomembnejša 
industrijska topila.1 
 
1.1.1. KETONI V TELESU  
 
Vir energije, ki ga črpa telo, so sladkorji (ogljikovi hidrati) in maščobe. Če je razgradnja 
maščob zelo intenzivna, se v telesu kopičijo maščobni produkti in to so ketoni. Navadno 
se to pojavi, kadar hujšamo, se intenzivno ukvarjamo s športom in pa pri ljudeh s 
sladkorno boleznijo. Lahko se pojavi tudi ob pomanjkanju inzulina, ko telo več ne izrablja 
sladkorjev za vir energije. Ketone iz telesa izločimo z izdihanim zrakom ali z urinom.  
Če je v krvnem obtoku pri posamezniku s sladkorno boleznijo prekomerna količina 
ketonov, lahko pride do ketoacidoze.2   
2 
 
Vzrok ketoacidoze je pomanjkanje hormona inzulina zaradi okužbe in napačne ali pa le 
slabo zdravljene sladkorne bolezni.3 Če ne ukrepamo dovolj zgodaj, lahko nastopi koma, 
lahko pa se konča tudi s smrtjo.2 
 
1.1.2. REAKCIJE KETONOV  
 
Najbolj pogoste kemijske reakcije ketonov so nukleofilne adicijske reakcije, ki vodijo do 
nastanka alkoholov, alkenov, diolov, cianohidrinov in iminov.  
Karbonilna skupina  je zaradi razlik v elektronegativnosti polarizirana. Ogljikov atom ima 
delno pozitiven naboj, medtem ko ima kisikov atom delno negativen naboj. 4 
 
 
Slika 1: Karbonilna skupina4 
 
Na karbonilne skupine adiramo nukleofile, da dobimo spojine, v katerih trigonalni atom 





















POGOSTE KEMIJSKE REAKCIJE KETONOV 
 
REDUKCIJA (nastanek alkoholov) 
Redukcija z natrijevim borohidridom (NaBH4) se običajno izvaja pri 0 °C. Kot topilo se 




ADICIJA VODE (nastanek gem-diolov) 
Voda ob prisotnosti kisline ali baze hitro odda proton karbonilni skupini, kar vzpostavi 




WITTIGOVA REAKCIJA (nastanek alkenov) 
Wittigova reakcija je kemijska reakcija pri kateri keton, lahko tudi aldehid, reagira s 
trifenil fosfonijevim ilidom oziroma tako imenovanim Wittigovim reagentom. Kot 

















Leta 1954 je Georg Wittig razvil reakcijo za katero je kasneje, leta 1979 prejel tudi 
Nobelovo nagrado za kemijo. Reakcija se široko uporablja za organske sinteze pri 
pripravi alkenov.  
PRIPRAVA WITTIG REAGENTA 
Navadno Wittigove reagente pripravimo iz fosfonijeve soli, ki pa je pripravljena s 
kvaternizacijo trifenilfosfina z alkil halogenidom. Alkilfosfonijeva sol pa se 
deprotonirana z močno bazo, kot je n-butillitij. 
Med najbolj enostavne ilide spada metilentrifenilfosforan (Ph3P=CH2). Je tudi izhodna 
spojina za nadaljnje bolj kompleksne Wittigove reagente.8 
 






TVORBA CIANOHIDRINA IZ KETONA 
Pogoj za tvorbo cianohidrina je prost cianidni ion, ki reagira s ketonom (ali tudi z 
aldehidom). To dosežemo z uporabo različnih soli, kot so KCN, NaCN ali sililirano 
obliko cianida pri kislih pogojih ali pa pri bazičnih pogojih ob uporabi HCN, da nastane 
potreben nukleofil .9 
 
 







NUKLEOFILNA SUBSTITUCIJA (tvorba iminov) 
Kadar katerikoli primarni amin reagira s ketonom (ali tudi aldehidom) pod določenimi 
pogoji nastane imin. Pogoj je dodatek kislega katalizatorja, da pospeši reakcijo, sicer je 
ta zelo počasna. Kislina pa je potrebna tudi za eliminacjio vode.10 
 
 
Slika 3: Mehanizem tvorbe imina10 
 
1.2. PRETVORBA KETONOV BREZ DODATKA TOPILA  
 
Znano je, da CsOH∙H2O omogoča katalitsko C–H aktivacijo različnih alkinov v raztopini, 
ki v prisotnosti alifatskih aldehidov ali ketonov vodi do propargilnih alkoholov. 
Ugotovljeno je bilo, da lahko brez dodatka topil in z uporabo kalijevega terc-butoksida 
ali kalijevega hidroksida učinkovito deluje pri sobni temperaturi tudi fenilacetilen. Gre za 















1.3. REAKCIJE BREZ DODATKA TOPILA 
 
Bistven pogoj za organske sinteze in industrijske procese je izbira primernega topila, saj 
se večina reakcij izvaja v raztopinah. Reakcije brez topila so še vedno bolj izjema v 
organski sintezi, saj ima organsko topilo štiri glavne funkcije, ki jih izpolnjuje in te so: 
1. Omogoča difuzijo reaktantov in katalizatorjev, s čimer dosežemo homogenost. 
2. Sprejem, shranjevanje in prenos toplotne energije, potrebne za kemijsko 
transformacijo. 
3. Stabilizira prehodna stanja. 
4. Z redčenjem preprečuje neželene stranske reakcije. 
Topilo nadzoruje reaktivnost in s tem vpliva na hitrost in rezultat reakcije. Čeprav je 
uporaba topila v organski sintezi ključna, je vseeno možen pristop tudi brez topila. Zaradi 
strupenosti in škodljivega učinka za okolje večine običajnih topil, je v zadnjem desetletju 
postalo očitno, da je treba porabo topil zmanjšati ali pa jih zamenjati s tako imenovanimi 
zelenimi alternativami. Tako se je po eni strani razvilo veliko metod, ki potekajo v 
različnih novih reakcijskih medijih, kot so evtektične zmesi v vlogi topila. Po drugi strani 
pa je vse več raziskav povezanih z metodami brez topil, kot sta mehanokemija in 
fotokemija.12 
 
1.3.1. MEHANOKEMIJA  
 
Izraz mehanokemija pomeni kemijsko reakcijo, ki jo povzroča mehanska energija.  
Zanimanje za mehanokemijo vedno bolj narašča, saj se hitro povečuje število člankov o 
tem in postaja jasno, da je ta nekoč prezrta disciplina vse bolj aktualna. Za to je veliko 
razlogov in številni raziskovalci se lotijo te tehnike, saj je ena od bistvenih prednosti 
pretvorba brez topil ter drugačna selektivnost mehanokemijskih reakcij glede na reakcije 
brez topila. Nekateri želijo izboljšati varnost v laboratorijih, drugi želijo enostavnejše in 
cenejše reakcijske postopke, ki omogočajo učinkovitejšo uporabo in večjo 
produktivnost.13 Običajno se reakcije izvajajo z mletjem v vibracijskem ali planetarnem 
krogličnem mlinu. Proces, ki ga povzroča mehanska energija, je precej zapleten, zato 
mehanizmi, ki sodelujejo v mehanokemijskih reakcijah niso povsem pojasnjeni.12 
Mehanokemija s krogličnim mletjem je splošno uporabna pri sintezah brez topila. 
Postopki mletja se razlikujejo od običajnih laboratorijskih del, saj mešalnike in grelnike 
nadomeščajo avtomatizirani mlinčki, čaše in bučke pa rezkane posode, ki so iz različnih 





1.4. ZELENA KEMIJA 
1.4.1. PRINCIP ZELENE KEMIJE 
 
Zelena kemija je relativno novo nastajajoče področje, ki si prizadeva na molekularni ravni 
doseči trajnost. V zadnjem desetletju je zanimanje za področje zelene kemije močno 
naraslo, saj se s temi načeli dosega kemijske inovacije in hkrati okoljske in gospodarske 
cilje.15 
 
1.4.2. DVANAJST NAČEL ZELENE KEMIJE 
 
Zelena kemija temelji na dvanajstih načelih in sicer: 
1. Preprečiti nastanek odpadnih snovi: 
Sinteze je potrebno načrtovati tako, da je proces brez odpadnih snovi ali pa naj bo količina 
le-teh čim manjša. 
2. Nove, varnejše kemikalije in produkti 
Potrebno je načrtovati sintezo produktov tako, da bodo učinkoviti in hkrati varni za 
uporabo. 
3. Varnejša sinteza 
Načrtovati je potrebno uporabo manj nevarnih snovi in sinteznih poti. 
4. Uporaba obnovljivih surovin in materialov 
Uporabljati je potrebno surovine, ki so obnovljive. Z zalogami je treba ravnati skrbno in 
preudarno. Te surovine so pogosto pridobljene iz kmetijskih proizvodov ali odpadkov.  
5. Katalitske reakcije naj imajo prednost pred stehiometrijskimi  
Namesto stehiometrijske količine reagenta vzamemo majhno količino katalizatorja, ki ga 




6. Izogibanje dodatnim pretvorbam 
Izogibati se moramo uvedbi zaščitnih funkcionalnih skupin, saj je takšno zaščito potrebno 
tudi odstraniti, kar pa pomeni, da se podaljša eksperimentalni čas, uporabljajo se dodatni 
reagenti, več imamo odpadkov in tudi cena procesa se poviša. 
7. Povečanje atomske ekonomičnosti 
Načrtovati je potrebno sintezo tako, da končni produkt vsebuje velik delež reaktanta in 
da dobimo le malo odpadka ali pa celo nič.  
8. Uporaba bolj varnih topil in reakcijskih pogojev 
Reakcije je treba izvajati s čim manj ali še bolje brez topil, brez vmesnih separacij in 
pomožnih snovi.  
9. Večja energetska učinkovitost 
Reakcije izvajamo pri sobni temperaturi in tlaku, brez gretja in hlajenja, če je le mogoče. 
10.  Uporaba kemikalij in produktov, ki se po uporabi razgradijo 
Načrtovati je potrebno produkte, ki se razgradijo v neškodljive snovi in se v okolju ne 
kopičijo. 
11.   Analiza v realnem času za zmanjšanje onesnaženja 
Procesu je potrebno slediti v realnem času in izvajati analize, saj tako optimiziramo potek 
in zmanjšamo stranske reakcije, ki zmanjšujejo atomsko ekonomijo in prispevajo 
odpadek. 
12. Zmanjšujemo možnost nesreče 
Reaktante pripravimo v najprimernejši obliki in agregatnem stanju, da se izognemo 





1.4.3. MINIMALIZACIJA KOLIČINE ODPADKOV IN ATOMSKA 
EKONOMIJA 
 
Pri organskih sintezah želimo doseči ciljne spojine z visokimi izkoristki in visoko 
čistostjo. Tudi če dosežemo ta cilj in so izkoristki 100 %, prav tako je lahko 100 % čistost, 
lahko dobimo poleg produkta še več odpadka kot je samega želenega produkta, česar pa 
si ne želimo.  
A + B → C + D + E   
Zgornja shema prikazuje potek reakcije, pri čemer reagirata A in B ter dajeta produkt C 
z visokim izkoristkom in čistostjo. Vendar hkrati reakcija vodi k nastanku stranskih 
produktov D in E, ki sta v bistvu odpadka.  
Koncept atomske ekonomije, ki ga je predlagal Trost, je eno najbolj uporabnih orodij, ki 
so na voljo za snovanje reakcije z minimalno množino odpadkov. Ta koncept zahteva, da 
morajo biti procesi zaradi gospodarskih in okoljskih razlogov zasnovani tako, da so 
atomsko čim bolj učinkoviti, kar pomeni, da morajo biti produkti in tudi odpadki, pri 
nastali  reakciji, kar se da koristni.17 
 
E-FAKTOR 
Koncept atomske ekonomije se je koristno razširil z uvedbo E-faktorja, ki je razmerje 
med maso odpadka in maso produkta.  Poznavanje stehiometrične enačbe omogoča, da se 
pred kakršnim koli poskusom teoretično predvidi minimalna količina odpadkov, ki jih 
lahko pričakujemo. Za ta namen se uporablja koncept atomske ekonomije,  da lahko hitro 
ocenimo okoljsko sprejemljivost procesov, ki vodijo do določenega izdelka. E-faktor pa 
je dejanska količina odpadkov proizvedena v procesu. Opredeljen je kot celoten odpadek 
na enoto želenega produkta. Na splošno se voda pri izračunu E-faktorja ne upošteva, saj 
bi bili tako faktorji večinoma zelo visoki, kar pa ne bi imelo smisla za primerjavo različnih 
procesov. Višji kot je E-faktor, več je odpadkov in posledično je večji negativni vpliv na 





2. NAMEN DELA 
 
Namen moje diplomske naloge je sintetizirati propargilne alkohole iz različnih ketonov 
in fenilacetilena v prisotnosti kalijevega terc-butoksida pri reakcijskih pogojih brez topila 
ter ugotoviti ali reakcije, ki potečejo na 1 mmolski skali, potekajo tudi v večjem merilu.  
Vse pretvorbe bom izvajala pod pogoji brez topil in brez dodatnega segrevanja, da bi 
zmanjšala negativne vplive na okolje in sledila načelom zelene kemije. Sprva bom 
reakcije izvedla na manjši skali, da bi ugotovila ali pretvorba sploh poteče. V primeru 
uspešnega poteka in če nastali produkt ne bo vseboval večje količine izhodne spojine, 








Fenilacetilen, kalijev terc-butoksid, diklorometan, NaCl, CDCl3, 4-metil-2-pentanon, 3-
metil-2-butanon, ciklododekanon, 3,3-dimetil-2-butanon, 4-terc-butilcikloheksanon, 4-
metoksifenilaceton, propiofenon, 2,4-dimetil-3-pentanon, 5-nonanon, 2-metil-3-
pentanon, 6-undekanon, di-N-heksil keton, ciklopropil metil keton, 4-
metilcikloheksanon, fenilaceton, izobutirofenon, benzilaceton, 1-acetonafton, 2-
acetonafton, 2-acetiltiofen, 4'-fluoroacetofenon, 4'-kloroacetofenon, 4'-metilacetofenon.                                                                                      
   
3.2. APARATURE 
 






3.3.1 POTEK DELA NA MAJHNI SKALI 
 
Sintezo sem najprej izvedla v majhnem merilu in tako ugotovila ali reakcija sploh poteče. 
V bučko sem natehtala 0,5 mmol določenega ketona in dodala presežek fenilacetilena 
(0,8 mmol). Nato sem dodala še močno bazo kalijev terc-butoksid (0,9 mmol) in 
magnetno mešalo ter zmes postavila v peščeno kopel na sobno temperaturo za 24 ur. 
Reakcijo sem zasledovala s tankoplastno kromatografijo. Za mobilno fazo sem uporabila 







Slika 4: TLC kromatogram 
Ko sem ugotovila, da je reakcija potekla, sem produkt še izolirala. Reakcijo sem prekinila 
z dodatkom vodne raztopine NaCl in zmes prenesla v lij ločnik, dodala sem še 
diklorometan in pustila, da se fazi ločita. Vodno fazo sem zavrgla, fazo s produktom pa 
posušila z brezvodnim natrijevim sulfatom in na koncu še odstranila diklorometan na 
rotacijskem uparjalniku.  
Surovo reakcijsko zmes sem nato še analizirala z 1H NMR spektroskopijo in tako dobila 
podatek o stopnji pretvorbe. Spektri so bili posneti v CDCl3. V primeru zadovoljivo 






3.3.2. POTEK DELA V VEČJEM MERILU  
 
V večjem merilu sem natehtala 30–70 mmol ketona, dodala 50–80 mmol fenilacetilena 
in 55–85 mmol kalijevega terc-butoksida. Vse skupaj sem dobro premešala v terilnici in 
reakcijo pustila 24 ur pri sobni temperaturi.  
Prav tako sem reakcijo zasledovala s tankoplastno kromatografijo.  
Po enakem postopku kot v manjšem merilu sem izolirala produkt in surovo reakcijsko 
zmes analizirala z 1H NMR spektroskopijo. 
Večina produktov je bila glede na 1H NMR analizo dokaj čista, nekatere produkte sem na 




3.3.2.1. 3,5-dimetil-1-fenil-1-heksin-3-ol  
 
 
     1   2        3    4 
 
1. n = 30 mmol, M = 100,2 g/mol, m = 3,01 g 
2. n = 50 mmol, M = 102,1 g/mol, m = 5,11 g  
3. n = 55 mmol, M = 112,2 g/mol, m = 6,17 g 
4. M = 202,3 g/mol, mprakt = 2,4 g, mteo = 6,07 g 
IZKORISTEK REAKCIJE = 39,5 % 
  
Čiščenje produkta: destilacija. 
Tekoča prozorna snov. 
Spektroskopske lastnosti: 
1H NMR (300): 1,06 (d, J = 6,7 Hz, 3H), 1,07 
(d, J = 6,7 Hz, 2H), 1,59 (s, 3H), 1,69 (d, J = 6.1 
Hz, 2H), 1,85 (šs, 1H), 1,96–2,07 (m, 1H), 7,28–














3.3.2.2. 3,4-dimetil-1-fenil-1-pentin-3-ol  
 
 
        1        2   3                     4 
 
1. n = 40 mmol, M = 86,1 g/mol, m = 3,44 g 
2. n = 50 mmol, M = 102,1 g/mol, m = 5,11 g  
3. n = 55 mmol, M = 112,2 g/mol, m = 6,17 g 
4. M = 188,3 g/mol, mprakt = 1,9 g, mteo = 7,51 g 
IZKORISTEK REAKCIJE = 25,3 % 
 
Čiščenje produkta: destilacija. 
Svetlo modra oljnata snov. 
Spektroskopske lastnosti: 
1H NMR (300): 1,07 (d, J = 6,8 Hz, 3H), 1,11 (d, J 
= 6,8 Hz, 3H), 1,54 (s, 3H), 1,9, (sept., J = 6,8 Hz, 













3.3.2.3. 1-(feniletinil)ciklododekanol  
   
      1             2   3         4 
 
1. n = 40 mmol, M = 182,3 g/mol, m = 7,3 g 
2. n = 50 mmol, M = 102,1 g/mol, m = 5,11 g  
3. n = 55 mmol, M = 112,2 g/mol, m = 6,17 g 
4. M = 284,4 g/mol, mprakt = 8,10 g, mteo = 11,40 g 
IZKORISTEK REAKCIJE = 71,2 % 
Brez čiščenja. 
Bela trdna snov.  
Spektroskopske lastnosti: 
1H NMR (300): 1,26–1,52 (m, 16H), 1,53–
1,68 (m, 2H), 1,72–7,84 (m, 2H), 1,84–2,00 


















1                  2          3    4 
 
1. n = 70 mmol, M = 100,2 g/mol, m = 7,01 g 
2. n = 80 mmol, M = 102,1 g/mol, m = 8,17 g  
3. n = 85 mmol, M = 112,2 g/mol, m = 9,54 g 
4. M = 202,1 g/mol, mprakt = 9,90 g, mteo = 14,15 g 




1H NMR (300): 1,11 (s, 9H), 1,54 (s, 3H), 



















       1                        2   3            4 
 
1. n = 50 mmol, M = 154,3  g/mol, m = 7,71 g 
2. n = 60 mmol, M = 102,1 g/mol, m = 6,13 g  
3. n = 65 mmol, M = 112,2 g/mol, m = 7,30 g 
4. M = 256,4 g/mol, mprakt = 12,62 g, mteo = 12,82 g 
IZKORISTEK REAKCIJE = 98,4 % 
Čiščenje: kristalizacija. 
Trdna bela snov.  
Spektroskopske lastnosti: 
1H NMR (300): 0,89 (s, 9H), 1,47–1,65 (m, 7H), 2,05–














       1                                      2    3   4     
 
1. n = 70 mmol, M = 134,2 g/mol, m = 9,39 g 
2. n = 80 mmol, M = 102,1 g/mol, m = 8,17 g  
3. n = 85 mmol, M = 112,2 g/mol, m = 9,54 g 
4. M = 236,1 g/mol, mprakt = 10,25 g, mteo = 16,53 g 
IZKORISTEK REAKCIJE = 62,0 % 
Brez čiščenja. 
Oranžno-rdeča tekoča snov. 
Spektroskopske lastnosti: 
1H NMR (300): 1,03 (t, J = 7,4 Hz, 3H), 1,92–2,18 (m, 
2H), 2,45 (šs, 1H), 7,28–7,44 (m, 6H), 7,46–7,56 (m, 















1                    2        3    4 
 
1. n = 70 mmol, M = 198,3 g/mol, m = 13,88 g 
2. n = 80 mmol, M = 102,1 g/mol, m = 8,17 g  
3. n = 85 mmol, M = 112,2 g/mol, m = 9,54 g 
4. M = 300,5 g/mol, mprakt = 10,93 g, mteo = 21,03 g 
IZKORISTEK REAKCIJE = 52,0 % 
 
Čiščenje: destilacija 
Prozorna tekoča snov.  
Spektroskopske lastnosti: 
1H NMR (300): 0,84–0,94 (m, 6H), 1,22–1,39 
(m, 12H), 1,49–1,63 (m, 4H), 1,67–1,80 (m, 4H), 





Slika : 7-(feniletinil) tridecan-7-ol 
 









1     2             3   4 
 
1. n = 70 mmol, M = 84,12 g/mol, m = 5,89 g 
2. n = 80 mmol, M = 102,1 g/mol, m = 8,17 g  
3. n = 85 mmol, M = 112,2 g/mol, m = 9,54 g 
4. M = 186,3 g/mol, mprakt = 6,00 g, mteo = 13,04 g 
IZKORISTEK REAKCIJE = 46,0 % 
Čiščenje: segrevanje na nižji temperaturi 
(približno 40–50 °C)   na vakumu za odstranitev 
nezreagiranega izhodnega ketona in alkina.  
Rumena tekoča snov z vonjem po limoni.  
Spektroskopske lastnosti: 
1H NMR (300): 0,42–0,71  (m, 4H), 1,18–1,28 
(m, 1H), 1,66 (s, 3H), 7,26–7,32 (m, 3H), 7,34–
7,44 (m, 2H). 
 
 













1              2        3          4   
 
1. n = 70 mmol, M = 100,2 g/mol, m = 7,11 g 
2. n = 80 mmol, M = 102,1 g/mol, m = 8,17 g  
3. n = 85 mmol, M = 112,2 g/mol, m = 9,54 g 
4. M = 202,3 g/mol, mprakt = 7,58 g, mteo = 14,16 g 
IZKORISTEK REAKCIJE = 53,5 % 
 
Brez čiščenja. 
Prozorna tekoča snov. 
Spektroskopske lastnosti: 
1H NMR (300): 1,08 (d, J = 6,9 Hz, 3H), 1,09 (d, 
J = 6,9 Hz, 3H), 1,12 (t, J = 7,4 Hz, 3H), 1,68–
1,74 (m, 2H), 1,78–1,87 (m, 1H), 1,93 (sept., J = 













         1   2  3   4 
 
1. n = 70 mmol, M = 126,18 g/mol, m = 8,83 g 
2. n = 80 mmol, M = 102,1 g/mol, m = 8,17 g  
3. n = 85 mmol, M = 112,2 g/mol, m = 9,54 g 
4. M = 228,3 g/mol, mprakt = 12,85 g, mteo = 15,98 g 
IZKORISTEK REAKCIJE = 80,4 % 
 
Čiščenje: segrevanje na nižji temperaturi (približno 
40–50 °C) na vakumu za odstranitev 
nezreagiranega izhodnega ketona in alkina. 
Vinsko rdeča tekoča snov. 
Spektroskopske lastnosti: 
1H NMR (300): 2,15 (s, 3H), 7,26–7,36 (m, 6H), 
7,44–7,52 (m, 2H). 
 
 










 3.3.2.11. 4-metil-1-(feniletinil)cikloheksanol 
 
  
       1      2  3         4 
 
1. n = 70 mmol, M = 112,2 g/mol, m = 7,85 g 
2. n = 80 mmol, M = 102,1 g/mol, m = 8,17 g  
3. n = 85 mmol, M = 112,2 g/mol, m = 9,54 g 
4. M = 214,3 g/mol, mprakt = 13,63 g, mteo = 15,00 g 
IZKORISTEK REAKCIJE = 90,90 % 
Čiščenje: segrevanje na nižji temperaturi (približno 40–
50 °C) na vakumu za odstranitev nezreagiranega 
izhodnega ketona in alkina. 
Bela trdna snov.  
Spektroskopske lastnosti: 
1H NMR (300): 0,91–0,96 (m, 3H), 1,53–1,80 (m, 5H), 
1,81–2,21 (m, 4H), 7,27–7,35 (m, 3H), 7,36–7,50 (m, 
2H). 
 






3.3.2.12.  1-(4-metoksifenil)-2-metil-4-fenilbut-3-in-2-ol 
 
 
       1    2  3   4 
1. n = 70 mmol, M = 164,2 g/mol, m = 11,50 g 
2. n = 80 mmol, M = 102,1 g/mol, m = 8,17 g  
3. n = 85 mmol, M = 112,2 g/mol, m = 9,54 g 
4. M = 266,3 g/mol, mprakt = 15,70 g, mteo = 18,64 g 
IZKORISTEK REAKCIJE = 79,2 % 
Čiščenje: segrevanje na nižji temperaturi (približno 40–
50 °C) na vakumu za odstranitev nezreagiranega 
izhodnega ketona in alkina.  
Zelo viskozna rjava tekočina. 
Spektroskopske lastnosti: 
1H NMR (300): 1,62 (s, 3H), 2,94 (d, J = 13,3 Hz, 1H), 
3,04 (d, J = 13,3 Hz, 1H), 3,81 (s, 3H), 6,85–6,91 (m, 
2H), 7,27–7,34 (m, 5H), 7,35–7,41 (m, 2H). 
 










3.3.2.13.  4-metil-1-fenil-3-(propan-2-il)pent-1-in-3-ol 
 
   
 1   2       3       4 
 
1. n = 70 mmol, M = 114,2 g/mol, m = 7,99 g 
2. n = 80 mmol, M = 102,1 g/mol, m = 8,17 g  
3. n = 85 mmol, M = 112,2 g/mol, m = 9,54 g 
4. M = 216,3 g/mol, mprakt = 6,08 g, mteo = 15,14 g 
IZKORISTEK REAKCIJE = 40,2 % 
Čiščenje: segrevanje na nižji temperaturi (približno 
40–50 °C) na vakumu za odstranitev nezreagiranega 
izhodnega ketona in alkina. 
Svetlo rumena trdna snov. 
Spektroskopske lastnosti: 
1H NMR (300): 1,03–1,12 (m, 12H), 2,06 (sept., J = 
6,7 Hz, 2H), 7,27–7,33 (m, 3H), 7,40–7,46 (m, 2H). 
 
 








3.3.2.14.  6-(feniletinil)-6-undekanol 
 
 
 1    2  3   4 
 
1. n = 70 mmol, M = 170,3 g/mol, m = 11,92 g 
2. n = 80 mmol, M = 102,1 g/mol, m = 8,17 g  
3. n = 85 mmol, M = 112,2 g/mol, m = 9,54 g 
4. M = 272,4 g/mol, mprakt = 14,52 g, mteo = 19,07 g 
IZKORISTEK REAKCIJE = 76,1 % 
Čiščenje: segrevanje na nižji temperaturi 
(približno 40–50 °C) na vakumu za odstranitev 
nezreagiranega izhodnega ketona in alkina.  
Svetlo rumena tekoča snov.  
 Spektroskopske lastnosti: 
1H NMR (300): 1,89–7,94 (m, 6H), 1,30–1,40 
(m, 8H), 1,54–1,60 (m, 4H), 1,68–1,77 (m, 
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3.3.2.15.  5-(feniletinil)-5-nonanol 
 
          1              2  3   4 
 
1. n = 70 mmol, M = 142,2 g/mol, m = 9,96 g 
2. n = 80 mmol, M = 102,1 g/mol, m = 8,17 g  
3. n = 85 mmol, M = 112,2 g/mol, m = 9,54 g 
4. M = 244,4 g/mol, mprakt = 15,14 g, mteo = 17,11 g 
IZKORISTEK REAKCIJE = 88,5 % 
Brez čiščenja. 
Svetlo rumena tekoča snov.  
Spektroskopske lastnosti: 
1H NMR (300): 0,91–0,99 (m, 6H), 1,32–1,46 
(m, 4H), 1,52–1,59 (m, 4H), 1,69–1,78 (m, 
















  1  2   3    4 
 
1. n = 70 mmol, M = 120,2 g/mol, m = 9,39 g 
2. n = 80 mmol, M = 102,1 g/mol, m = 8,17 g  
3. n = 85 mmol, M = 112,2 g/mol, m = 9,54 g 
4. M = 222,1 g/mol, mprakt = 14,10 g, mteo = 15,55 g 
IZKORISTEK REAKCIJE = 90,7 % 
Brez čiščenja. 
Svetlo rumena trdna snov.  
Spektroskopske lastnosti: 
1H NMR (300): 1,64 (s, 3H), 7,27–7,32 (m, 


















3.3.2.17.  4-metil-1,3-difenilpent-1-in-3-ol 
 
 1   2      3    4 
 
1. n = 70 mmol, M = 148,2 g/mol, m = 10,37 g 
2. n = 80 mmol, M = 102,1 g/mol, m = 8,17 g  
3. n = 85 mmol, M = 112,2 g/mol, m = 9,54 g 
4. M = 250,1 g/mol, mprakt = 14,79 g, mteo = 17,51 g 
IZKORISTEK REAKCIJE = 84,5 % 
Čiščenje: segrevanje na nižji temperaturi 
(približno 40–50 °C) na vakumu za odstranitev 
nezreagiranega izhodnega ketona in alkina.  
Zelo viskozna rjavkasta tekočina. 
Spektroskopske lastnosti: 
1H NMR (300): 0,89 (d, J = 6,7 Hz, 3H), 1,14 (d, 
J = 6,7 Hz, 3H), 2,20 (sept., J = 6,7 Hz, 1H), 
7,29–7,43 (m, 6H), 7,44–7,53 (m, 2H), 7,65–













3.3.2.18.  2-(4-klorofenil)-4-fenilbut-3-in-2-ol 
 
 1  2   3                 4 
 
1. n = 70 mmol, M = 154,6 g/mol, m = 10,78 g 
2. n = 80 mmol, M = 102,1 g/mol, m = 8,17 g  
3. n = 85 mmol, M = 112,2 g/mol, m = 9,54 g 
4. M = 256,7 g/mol, mprakt = 16,55 g, mteo = 17,97 g 
IZKORISTEK REAKCIJE = 92,1 % 
Čiščenje: segrevanje na nižji temperaturi (približno 40–
50 °C) na vakumu za odstranitev nezreagiranega 
izhodnega ketona in alkina.  
Oranžna viskozna tekočina.  
Spektroskopske lastnosti: 
1H NMR (300): 1,84 (s, 3H), 2,64 (šs, 1H), 7,30–7,37 
(m, 5H), 7,44–7,49 (m, 2H), 7,63–7,69 (m, 2H). 
 
 












          1  2   3        4 
  
1. n = 70 mmol, M = 134,18 g/mol, m = 9,39 g 
2. n = 80 mmol, M = 102,1 g/mol, m = 8,17 g  
3. n = 85 mmol, M = 112,2 g/mol, m = 9,54 g 
4. M = 236,1 g/mol, mprakt = 14,48 g, mteo = 16,53 g 
IZKORISTEK REAKCIJE = 87,6 % 
Čiščenje: segrevanje na nižji temperaturi (približno 
40–50 °C) na vakumu za odstranitev nezreagiranega 
izhodnega ketona in alkina.  
Zelo viskozna rjava tekočina. 
Spektroskopske lastnosti: 
1H NMR (300): 1,86 (s, 3H), 2,36 (s, 3H), 7,16–7,22 
(m, 2H), 7,29–7,35 (m, 3H), 7,44–7,50 (m, 2H), 7,58–
7,84 (m, 2H). 
 
 











1  2    3   4 
 
1. n = 70 mmol, M = 138,14 g/mol, m = 9,67 g 
2. n = 80 mmol, M = 102,1 g/mol, m = 8,17 g  
3. n = 85 mmol, M = 112,2 g/mol, m = 9,54 g 
4. M = 240,3 g/mol, mprakt = 14,88 g, mteo = 16,82 g 
IZKORISTEK REAKCIJE = 88,5 % 
Čiščenje: segrevanje na nižji temperaturi (približno 40–
50 °C) na vakumu za odstranitev nezreagiranega 
izhodnega ketona in alkina.  
Temno rjava viskozna tekoča snov. 
Spektroskopske lastnosti: 
1H NMR (300): 1,85 (s, 3H), 7,00–7,17 (m, 2H), 7,30–
7,36 (m, 3H), 7,44–7,51 (m, 2H), 7,66–7,74 (m, 2H). 
 












 1   2  3  4 
 
1. n = 70 mmol, M = 148,2 g/mol, m = 10,37 g 
2. n = 80 mmol, M = 102,1 g/mol, m = 8,17 g  
3. n = 85 mmol, M = 112,2 g/mol, m = 9,54 g 
4. M = 250,2 g/mol, mprakt = 16,82 g, mteo = 17,51 g 
IZKORISTEK REAKCIJE = 96,1 % 
Čiščenje: segrevanje na nižji temperaturi na 
vakuumu. 
Oranžna tekoča snov. 
Spektroskopske lastnosti: 
1H NMR (300): 1,64 (s, 3H), 2,04–2,15 (m, 3H), 
2,88–2,97 (m, 2H), 7,25–7,28 (m, 4H), 7,29–













 1   2  3   4 
1. n = 70 mmol, M = 170,2 g/mol, m = 11,91 g 
2. n = 80 mmol, M = 102,1 g/mol, m = 8,17 g  
3. n = 85 mmol, M = 112,2 g/mol, m = 9,54 g 
4. M = 272,3 g/mol, mprakt = 18,60 g, mteo = 19,06 g 
IZKORISTEK REAKCIJE = 97,6 % 
Čiščenje: segrevanje na nižji temperaturi 
(približno 40–50 °C) na vakumu za 
odstranitev nezreagiranega izhodnega ketona 
in alkina.  
Temno rjava tekočina. 
Spektroskopske lastnosti: 
1H NMR (300): 1,96 (s, 3H), 7,30–7,38 (m, 
4H), 7,47–7,53 (m, 4H), 7,82–7,85 (m, 1H), 
















 1   2   3   4 
1. n = 70 mmol, M = 170,2 g/mol, m = 11,91 g 
2. n = 80 mmol, M = 102,1 g/mol, m = 8,17 g  
3. n = 85 mmol, M = 112,2 g/mol, m = 9,54 g 
4. M = 272,3 g/mol, mprakt = 14,79 g, mteo = 19,06 g 
IZKORISTEK REAKCIJE = 77,6  % 
Čiščenje: segrevanje na nižji temperaturi (približno 
40–50 °C) na vakumu za odstranitev nezreagiranega 
izhodnega ketona in alkina.  
Zelo viskozna temno rjava tekoča snov. 
Spektroskopske lastnosti: 
1H NMR (300): 2,15 (s, 3H), 7,27–7,35 (m, 4H), 














4. REZULTATI IN RAZPRAVA 
 
Pri delu v laboratoriju sem reakcije najprej izvedla v manjšem merilu. Vse uspešne 
pretvorbe sem nato izvedla še v večjem merilu. Skupno število produktov je bilo 23.   
V majhnem merilu, ko sem uporabila 0,5 mmol ketona, 0,8 mmol fenilacetilena ter 0,9 
mmol t-butoksida, so bile konverzije po večini zelo dobre. Ko pa sem sinteze izvedla v 
večjem merilu, sem ugotovila, da konverzije niso več tako idealne, saj je bilo potrebno 
ugotoviti pravo razmerje med reaktanti. Najboljši izkoristki so bili pri uporabi 70 mmol 
ketona, 80 mmol fenilacetilena in 85 mmol t-butoksida. Vsaka reakcija je potekala 24 ur 
in vsaka izolacija je trajala 24 ur ali več, saj sem ugotovila, da se organska in vodna faza 
v večini primerov težko ločujeta. Tako sem po prekinjeni reakciji dodala velike količine 
diklorometana in raztopine natrijevega klorida ter zmes prenesla v pollitrski lij ločnik, 
pustila stati ter nato večkrat sprala z manjšimi količinami topila in vodne faze, da bi dobila 
čim boljše izkoristke. Nato sem odstranila diklorometan in analizirala produkt z 1H NMR 
spektroskopijo. V primeru, da so bile v produktu izhodne snovi, sem izvedla še destilacijo, 
v dveh primerih, ko sta bila produkta v trdnem stanju, pa kristalizacijo.  
Destilacija pod znižanim tlakom ni bila najbolj primerna, saj je veliko produktov pri 
povišani temperaturi razpadlo nazaj v reaktante. Nekatere produkte sem najprej testno 
destilirala (0,5 g), da bi ugotovila, kako se določen produkt obnaša. V primeru, da je 
produkt razpadel, sem surov produkt segrevala pod znižanim tlakom, da bi odstranila 
fenilacetilen, ki je dokaj hlapen in ga je skoraj vsak produkt vseboval vsaj nekaj 
procentov. Relativno dobro hlapni pa so bili tudi številni izhodni ketoni, ki sem jih na ta 
način lahko odstranila, saj niso povsem reagirali. To se je izkazalo za najprimernejšo 
metodo, zato sem večino produktov očistila na ta način. Produkti so bili tako večinoma 
zelo čisti in tudi izkoristki niso bili slabi.  
Barve produktov so bile rumene, oranžne in rjave. Le tisti produkti, ki mi jih je uspelo 
destilirati in pri tem niso razpadli, so bili brezbarvni. Večina teh produktov ima  vonj po 
vrtnicah, nekateri celo po agrumih. Njihova agregatna stanja so različna, nižji alkoholi so 
pri sobni temperaturi tekoči, višji pa trdni. Ker običajno izvajamo sinteze v topilih, je 






Moj namen je bil sintetizirati propargilne alkohole iz različnih ketonov in na širšem setu 
ketonov preveriti, če pretvorbe potekajo pri pogojih brez topila. Ugotovila sem tudi, da je 
takšne vrste reakcij možno izvesti tudi v večjem merilu. Sinteza je potekala pod milimi 
pogoji, a je zato bilo potrebno pustiti reakcijo teči vsaj 24 ur, da bi potekla do konca. V 
času reakcije se tudi razlikuje manjše merilo od večjega, saj v manjšem merilu reakcije 
potečejo hitro, a sem jih kljub temu pustila enako časa kot v večjem merilu. V večjem 
merilu pa je daljši čas nujno potreben. V večini primerov so bila pričakovanja izpolnjena 
in tako sem dokazala, da lahko pridemo do uspešnih rezultatov tudi po poti, ki je bolj 
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